








































(3)更に今回､分子の向 きを C 一軸に平行にした分子相の
HCP構造のエネルギーを計算 したところ､r,:1.45.より低
密度側で分子相のBCC〔111]よりも低いエネルギーを持
ち､分子相のHCPか ら原子相のBCC〔11日 への 1次転
移が起こる可能性があることが分かった｡この転移を金属一
分子転移と考えると奉云移圧は 1.55Mbarである｡この値は
格子振動の零点エネルギーの寄与を加えていないが これを大
まかに見積った値､約 0.5Hbarを加えると､転移圧は約
2Hbarになる｡
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